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 結果としては、予め構造最適化を行った場合のほうがより WIEN2k における計算が安定し、
計算の発散が抑えられるとともに、より実験値と近い計算スペクトルが得られることが明らかとな
った。 
現在、より詳細な解析を行っており、結晶に対する電子線入射方位の影響の度合いなどに
ついて実験値との比較検討を行っている。 
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